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Mediante la técnica de simulación por Dinámica Molecular (DM) se diseñó una interfaz 
gráfica capaz de simular las propiedades mecánicas de monocapas de materiales 
duros. El modelamiento de un sistema escalado de n cuerpos permite obtener 
propiedades tales como módulo de elasticidad y coeficientes de fricción. La 
generación del sistema se  basa en un crecimiento tridimensional que reproduce la 
forma real de las películas. Se implementó el método del potencial de Morse para el 
cálculo de las fuerzas. La interacción indentador superficie es calculada a partir de un 
potencial esférico repulsivo. El potencial de Morse presenta cuatro términos: energía 
de disociación, radio de corte, distancia entre pares y profundidad del pozo potencial. 
El potencial esférico repulsivo presenta tres términos: energía de la esfera, radio de 
corte y distancia entre pares. La necesidad de paralelizar el proceso conllevo a utilizar 
un procesador o dos por cada sistema dependiendo del tamaño de la muestra, junto 
con un programa central controlador de la información compartida. Los sistemas 
presentarán anisotropía longitudinal en dirección del crecimiento de la muestra y están 
confinados en una caja de simulación;  luego de tener el modelo se procedió a relajar 
la muestra mediante un termostato que llevó el sistema a un equilibrio térmico; 
seguidamente, se indentó y rayó la película con un indentador esférico; a continuación 
se calcularon las fuerzas que desplazarán las partículas a sus nuevas posiciones y a 
partir de estos desplazamientos se obtuvo la fuerza neta en el indentador. Se 
observaron cambios en el estado mecánico del sistema; estos cambios revelan 
propiedades que son de gran utilidad en la construcción de dispositivos que requieren 
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SIMULATION TECHNIQUE FOR MOLECULAR DYNAMICS FOR THE 




Throughout the Molecular Dynamics (MD) simulation technique, a graph capable of 
simulating the mechanical properties of hard materials’ monolayers was designed. The 
modelling of a tiered system of N bodies allows obtaining properties such as elasticity model 
and coefficients of friction. The generation of the system is based on a three-dimensional 
growth that reproduces the real form of the thin films. Morse Potential Method was 
implemented for calculating the forces. The interaction indenter-surface is calculated from a 
repulsive spherical potential. Morse potential presents four terms: dissociation energy, cut-
off radius, equilibrium bond distance and potential well depth. The repulsive spherical 
potential presents three terms: Energy of the sphere, cut-off radius and equilibrium bond 
distance. The need of parallelizing the process led to using one or two processors for every 
system depending on the size of the sample, along with controller central program of shared 
information. The systems will present longitudinal anisotropy towards the growth of the 
sample and are confined in a simulation box; after having the model, the sample was relaxed 
by a thermostat that took the system to a thermic balance; subsequently, the thin film was 
indented and scratched with a spherical indenter; then, the forces that will displace the 
particles to their new positions were calculated and from these displacements, the net force 
in the indenter was obtained. Some changes were observed in the system mechanical 
status; these changes reveal the properties that are of great use in the construction of 
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El estudio de las propiedades mecánicas de los recubrimientos se ha convertido en un 
reto para los investigadores a nivel mundial, ya que a medida que avanza la ciencia; los 
materiales recubiertos se hacen más pequeños y su caracterización más compleja; por 
otro lado, los dispositivos usados en el proceso de estudio y caracterización presentan 
limitaciones por los órdenes de tamaño que deben ser estudiados.  
Desde que se desarrolló la técnica de dinámica molecular en los años 50s, los científicos 
se interesaron en aplicar este método para la solución de problemas complejos de 
ingeniería que requerían la utilización de dispositivos con características tecnológicas 
avanzadas; esta herramienta abrió la puerta a nuevos descubrimientos ya que dio la 
posibilidad de predecir el comportamiento complejo de sistemas dinámicos y propuso la 
predicción mediante las aproximaciones numéricas. 
En la actualidad la Dinámica Molecular es una de las herramientas más utilizadas a nivel 
científico, pues da la posibilidad de predecir el comportamiento de los materiales  sin la 
necesidad de realizar experimentos reales;  por otro lado, proporciona un medio seguro 
de análisis cuando se desea trabajar con materiales peligrosos, tales como explosivos o 
materiales de tipo radioactivo. La importancia de la disciplina del Modelado y la simulación 
actualmente se evidencia en las tendencias de las ciencias y áreas en las cuales ella se 
aplica (biología, ecología, economía, ciencias ambientales, ingeniería, nanotecnología, 
ciencias sociales, por citar algunas), y también en las disciplinas básicas que le dan su 
soporte (matemáticas, estadística, física y ciencias de la computación) 
Por ejemplo, en el documento “BIO2010” del “National Research Council of the National 
Academies” de Estados Unidos, en el que se consignan los lineamientos básicos a seguir 
para la enseñanza e investigación de la biología del siglo XXI, se recalca la importancia 
de la formación interdisciplinaria para enfrentar los nuevos problemas de esta disciplina. 
Se hace especial énfasis en la instrucción en matemáticas, física y las ciencias de la 
información, de sus métodos, conceptos, herramientas y modelos, como fundamentos 




En el contexto de la ingeniería, especialmente en las dos últimas décadas, ha cobrado 
importancia  la implementación del modelado y la simulación como una herramienta 
indispensable y transversal para resolver problemas científicos y tecnológicos planteados 
desde las ingenierías de sistemas, civil, química, industrial, biomédica, mecánica y otras. 
Todas las disciplinas de la ingeniería -y así concluye al respecto el reporte de la National 
Science Foundation- deberán incorporar los beneficios y ventajas que resultan del 
modelado y la simulación, especialmente en lo referente a la optimización, el control, la 
cuantificación de incertidumbres, el diseño de mecanismos para toma de decisiones y la 
respuesta a desafíos en tiempo real, para su incorporación al desarrollo en el mundo 
competitivo del siglo XXI. 
Una de las grandes limitaciones que posee este método es la imposibilidad de generar y 
estudiar sistemas de tamaño real, ya que no existen dispositivos capaces de procesar 
grandes volúmenes de información, una de las soluciones a este problema ha sido la 
implementación de algoritmos más complejos que paralelizan los procesadores; de esta 
forma se ha podido avanzar un poco más en el análisis de sistemas dinámicos pero no 
hasta el punto de recrear con exactitud lo que ocurre en la vida real    
Este trabajo consta básicamente de dos etapas: la primera consiste  en la construcción de 
un modelo capaz de recrear el comportamiento que presentan los recubrimientos duros al 
ser indentados y rayados; la segunda etapa consiste en la implementación de un software 
(interfaz gráfica de usuario) que pueda reproducir este modelo en tiempo real. La 
construcción del modelo está sustentada en la teoría de la Dinámica Molecular; está 
teoría se incorpora desde los fundamentos de la mecánica del solido rígido y no estudia 
en ningún momento el efecto que producen las imperfecciones tales como átomos de 
impureza o vacancias en la red. 
El interés fundamental de este trabajo es la construcción de una interfaz gráfica de 
simulación con la cual se pueda analizar el comportamiento de recubrimientos duros tipo 
monocapa o bicapa; asimismo, que pueda ser implementada en forma directa en el 
Laboratorio de Física del Plasma de la Universidad nacional de Colombia sede Manizales, 
como herramienta de apoyo para el estudio preliminar de estos sistemas. Las 
propiedades de los recubrimientos que se pueden estudiar mediante el uso del software 
de simulación son la durezas en función de variables como las temperatura y la 
 
 
profundidad de penetración; también se puede observar mediante secuencia de imágenes 
el comportamiento mecánico que sufren los recubrimientos cuando se desarrolla el 
proceso de nanoindentación o de rayado en películas delgadas; por otro parte, en las 
ventanas del software de simulación se puede ver en tiempo real como evoluciona el 
proceso de carga-descarga, dureza contra temperatura y dureza contra profundidad; 
adicionalmente, se puede extraer información valiosa que cuantifica los resultados. Esto a 
su vez pueden ser comparados con reportes experimentales y así validar los resultados.  
Por último, se pretende promover la investigación en el ámbito computacional y dejar un 



















1. Fundamentos teóricos  
 
1.1 Nanoindentación y ensayo de rayado de materiales 
 
Las nuevas tecnologías en recubrimientos de bajo espesor han dado lugar a la necesidad 
de contar con novedosas técnicas de caracterización a nivel mecánico, ya que es 
imposible ensayar dichos materiales mediante las técnicas convencionales de tracción o 
de dureza. El principal obstáculo a la hora de calcular las propiedades mecánicas de los 
recubrimientos mediante ensayos de dureza es conseguir evitar la influencia del substrato 
en los resultados de ensayo, lo que obligatoriamente conduce a elaborar ensayos a 
escala micro y nanométrica, en función de las características estructurales del 
recubrimiento, dimensión y espesor. La microdureza y las pruebas de rayado son las 
técnicas más usadas para evaluar las propiedades mecánicas de recubrimientos de 
películas delgadas (Beegan & Chowdhury, 2005). Estos dos ensayos usan distintos tipos 
de materiales para penetrar y rayar las muestras, por ejemplo para realizar los ensayos de 
nanoindentación se utiliza un indentador de diamante de forma piramidal, mientras que 
para realizar las pruebas de rayado se usa un indentador cónico de tipo Rockwell (Allmer, 
Oden & Hakansson, 2001) (Pearson, 2009) y (Yip, 2005). En estas dos pruebas se 
pueden observar deformaciones de carácter plásticas tanto en el sustrato como en la 
película. Este tipo de técnicas son muy importantes ya que a partir de estas se pueden 
calcular la microdureza y la adhesión de un material (Liu, 2007). 
 
Los microdurómetros no permiten aplicar fuerzas los suficientemente pequeñas del orden 
del 10% del espesor del recubrimiento, situación que lleva a que el substrato influya en las 
medidas realizadas. Por otro lado, los instrumentos que realizan penetraciones de bajos 
órdenes, al realizar las pruebas dejan a la vista una huella residual que es a partir de la 
cual se calcula la dureza del material, con el inconveniente de que a bajos ordenes de 
carga las penetraciones son muy pequeñas dejando un huella poco reconocible que a la 
hora de caracterizarla impide la obtención de las propiedades reales y más bien se 
obtiene información errónea y poco confiable (Christopher, Roger & Richter, 2001). 
 
2 Nanoindentación y ensayo de rayado de materiales 
 
 
Dentro de los diversos métodos existentes, el más usado para medir la dureza de 
materiales mediante la utilización de curvas de carga y descarga, es el método de Oliver-
Pharr (OP), (Bolshakov  &  Pharr,  1998). Este método obtiene datos de dureza (H) y 
módulo de elasticidad (E), a partir de los datos de indentación obtenidos del ciclo de la 
prueba. Para determinar la dureza y el módulo de elasticidad de un material  con base en 
el método OP,  es  necesario  conocer  la  pendiente  en  el  punto  inicial  de  la  curva  de  
descarga  (hT), como se muestra en la Figura.1.1. 
 
Figura  1-1: Ciclo típico de indentación de carga-descarga. 
 
Se pueden obtener dos valores a partir de estas curvas: la penetración bajo carga máxima 
(hT) y la penetración final (hR) que se mide cuando el indentador está fuera de contacto 
con la muestra o material analizado. Este valor corresponde a la profundidad de la huella 
residual, el cual indica la deformación plástica del material después del proceso de carga-
descarga. La curva de descarga muestra un comportamiento no lineal lo que implica un 
límite de recuperación que deforma la huella residual. La profundidad hR permite obtener 
una superficie de contacto menor a la profundidad máxima. En la figura 1.1 se observa la 
curva tangente que se traza desde el punto de inicio de descarga. La intersección entre la 
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tangente y el eje de las abscisas hp es, en este caso, la profundidad máxima que puede 
alcanzar la huella residual. 
 
                                       
                                                                       
                                                       
                                                    
 
 
A partir de la forma de la huella residual producida por el indentador esférico se puede 
determinar la profundidad de penetración hc,  correspondiente a la profundidad entre la 
punta del indentador y la curva límite de contacto bajo carga máxima. La penetración real 
es entonces: 
 
          
    
 
                                                     (1.1) 
 





                                                           (1.2) 
 
Siendo     ⁄  el cambio de la fuerza aplicada con respecto a la altura. De forma general 
se puede expresar la ecuación (1.1) así: 
 
       
    
 
                                                    (1.3) 
 
En donde      es la fuerza máxima aplicada y   representa el parametro de forma del 
indentador. De esta manera se tiene que: 
 
                               
                                                         
                                              
 




Para calcular la dureza se debe considerar el área de contacto que viene dada por: 
 
                                                               (1.4) 
 






                                                            (1.5) 
1.2 Simulación por Dinámica Molecular  
 
Comprender en su totalidad un fenómeno físico podría ser una tarea complicada y en 
ocasiones poco práctica y útil. Por lo general, es posible encontrar e identificar los 
parámetros que representen de manera suficiente los aspectos relevantes y de interés. Si 
se observan las leyes que rigen el universo, se puede ver que existe relación entre estos 
parámetros,  permitiendo con esto el estudio sistemático de casos particulares. En lo 
relacionado con el estudio de los sólidos, se observa que las fuerzas que actúan en un 
sistema pueden ser caracterizadas y monitoreadas, haciendo uso de aquellas 
propiedades de interés; esto conllevaría a una particularización del sistema analizado y a 
la extracción de información de interés, dejando a un lado aquello que no sea útil o que no 
represente un factor importante en el sistema de estudio. Para este tipo de casos es 
necesario utilizar un modelo capaz de extraer solo aquello que sea relevante. Por lo 
general la dinámica molecular es suficiente. El modelo es relativamente elegante y 
practico, ya que su formulación se hace con base en parámetros reducidos, utilizando dos 
ecuaciones de tipo vectorial; estas son la fuerza y el momento:  
 
∑  ⃗    ⃗       ;    ∑  ⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗                                           (1.6)                                                 
 
Donde,   es la masa,   la aceleración, I el momento de inercia de un cuerpo rígido y   la 
aceleración angular. Estas ecuaciones relacionan las fuerzas del sistema y su momento 
resultante con respecto a un punto, a través de las propiedades de inercia del sólido. En 
caso de que los términos de inercia sean de magnitud despreciable frente a las fuerzas y 
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momentos que intervienen en el problema, los miembros derechos de las ecuaciones 
anteriores se pueden suponer nulos (Andrew &Ferdinand, 1994) y (Universidad de 
Valladolid, 2011): 
 
∑  ⃗      ;  ∑  ⃗⃗⃗                                                   (1.7) 
 
1.3 El método de dinámica molecular 
 
La dinámica molecular (DM) es una técnica computacional que estudia el comportamiento 
de un gran grupo de partículas o sistemas idénticos a escala atómica. Esta técnica 
permite calcular las trayectorias de los átomos o partículas que forman la materia y esto 
permite simular el comportamiento microscópico del sistema. A partir de conocer las 
trayectorias de los átomos se pueden obtener propiedades e información a nivel 
microscópico de tipo estáticas y dinámicas. Estos sistemas pueden interactuar con el 
medio circundante o internamente a través procesos que  conserven la energía y la 
cantidad de movimiento (Yang & Che, 2004) y (Komanduri, Chandrasekaran & Raff, 
2000).  
 
1.3.1 Construcción de la muestra (Iniciación)  
 
Una simulación de DM consta principalmente de tres etapas; la primera etapa, llamada 
iniciación, es donde se genera la muestra o sistema a simular; en este paso, se ubican los 
átomos o partículas en un sistema cartesiano que representa el espacio de fases; en este 
espacio, se tienen 6N dimensiones, donde N representa el número de átomos de todo el 
sistema,  figura 1.2 (Cai, Li & Rahman, 2007) y (Tang, 2007). En la construcción se debe 
tener en cuenta el tipo de estructura cristalina del material que se quiere simular, para de 









Figura  1-2: Modelo computacional que recrea una película delgada. 
 
1.3.2 Asignación de velocidades  
 
Después de tener los átomos ubicados (figura 1-2) se procede a generar un campo de 
velocidades que actúa sobre cada uno de los cuerpos del sistema; es decir, a cada átomo 
le corresponde una velocidad. Las velocidades son generadas a partir de un generador de 
números aleatorios; estas velocidades generalmente se encuentran dentro de un rango de 
0 a 1 (pm/seg). Una característica importante de éstas, es que poseen una distribución 
continua; sin embargo para poder recrear lo que ocurre en la vida real, se debe realizar 
una transformación de tipo gaussiana para que la función de distribución fortuita de N 
velocidades ocurra con una probabilidad relativamente alta para ciertas velocidades 
(Barriga & Louzada, 2014). Esto se podría hacer pero no es relevante en este paso de 
construcción del sistema ya que el termostato se encarga de estabilizar las velocidades.  
 
1.3.3 Construcción del nanoindentador 
 
La nanoindentación es una técnica utilizada para medir la dureza de los materiales. El 
principal componente empleado para realizar pruebas de este tipo es llamado 
nanoindentador. Esta técnica fue desarrollada en los años 70s y llegó a ser el primer 
método para medir y evaluar el comportamiento mecánico de pequeños volúmenes de 
material. La nanoindentación es también llamada, sensor de profundidad (depth sensing) 
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o indentación instrumentada (instrumented indentation). La técnica gano popularidad con 
el desarrollo de dispositivos capaces de generar pequeñas cargas y desplazamientos con 
una alta exactitud y precisión. El desplazamiento de carga puede ser utilizado para 
calcular: módulo de elasticidad, dureza, estrés, dureza por rayado y adhesión.  En la 
actualidad se emplean numerosos tipos de nanoindentadores que dependiendo de su 
forma y geometría se utilizan en aplicaciones diversas. El nanoindentador utilizado en 
este trabajo es de tipo esfera rígida, como se muestra en la figura 1-3.  
 
 
Figura  1-3: representación esquemática de indentador tipo esfera rígida. 
 
Los nanoindentadores de esta clase tienen la particularidad de no deformarse  ya que la 
función potencial no permite interacciones dentro de su radio (Ziegenhain, Hartmaier &  
Urbassek,  2009) & (Plimpton, 1995). 
El indentador es modelado como una esfera rígida de radio R, sin considerar la 
representación atomística de la misma, ya que en este estudio no se considera ningún 
tipo de desplazamiento atómico en el indentador, únicamente en la película.  
En la figura 1-4 (a) se observa la imagen de un átomo intersectando al indentador cuando 
éste realiza un movimiento; debido al potencial este tipo de configuración no es posible y 
es en este punto donde el potencial interatómico cumple su función alejando el átomo 
invasor a una distancia mínima de separación como se muestra en la figura 1-4 (b) 
 




Figura  1-4: a) Átomo intersectando al indentador, es en este punto que el indentador genera la repulsión  b). 
La función de energía potencial se encarga de ubicar el átomo en una posición de mínima energía. 
 
1.3.4 Termostato  
 
En el régimen clásico, las velocidades de las moléculas de un gas perfecto en equilibrio 
térmico a temperatura   cumplen con la distribución de Maxwell, y cada grado de libertad 
transnacional de la molécula aporta una energía media igual a       , tal como predice 
el Teorema de Equipartición. Estos resultados, que encontramos en el contexto de la 
estadística del gas perfecto, tienen un ámbito de validez más general, pues se cumplen 
para todo sistema (sólido, líquido o gas) con la condición de que se pueda tratar 
clásicamente. Vamos a suponer que nuestro sistema consta de N partículas en equilibrio 
térmico que se puede describir por medio de la mecánica clásica.  
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Consideremos el factor de Boltzmann para una partícula de un sistema en equilibrio 
térmico. La energía   de la partícula se divide en energía cinética y potencial, y la energía 
cinética media de traslación de la partícula es       ; por lo tanto, si el sistema consta 
de   partículas en equilibrio térmico a temperatura  , la energía cinética media total de 
traslación es        , y depende sólo de la temperatura. Este resultado es un caso 
especial de un teorema más general, que es uno de los resultados más importantes de la 
física clásica; el teorema de equipartición (ecuación 1.8). Este teorema dice que la 
energía cinética de traslación del centro de masa de una partícula es proporcional  a la 
temperatura para cada grado de libertad del sistema, y se puede expresar de la siguiente 
manera:                                              
 
           ∑




         
    
 
                                        (1.8) 
 
 
De esta relación podemos obtener la temperatura instantánea       del sistema (ecuación 
1.9) si se sabe la velocidad para cada grado de libertad del sistema en cada una de sus 
componentes vectoriales          . De esta forma se tiene que: 
 
      
  ∑




     
    
                                                     (1.9) 
 
1.3.5 Método de escalamiento de velocidades  
 
La temperatura instantánea calculada a partir del promedio de las velocidades 
instantáneas de cada átomo, generalmente se encuentra fuera de la temperatura de 
equilibrio a la cual debería encontrarse el sistema (en el sistema de estudio la temperatura 
de equilibrio es       . Para poder controlar esto se utiliza un factor de escala de las 
velocidades: 
             √
  
    
                                         (1.10) 
 
Este factor de escala aproxima las velocidades de tal forma que el sistema aumenta o 
disminuye su energía cinética llevando el sistema a un equilibrio térmico. En esta 
ecuación      es la velocidad a la cual deseo que mi sistema se encuentre,       
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representa la velocidad instantánea a la cual se encuentra el sistema,     es la 
temperatura de equilibrio a la cual pretendo llegar,       es la temperatura instantánea  
1.3.6 Fuerzas del sistema 
 
El cálculo de la fuerza que actúan en cada átomo del sistema, se consigue a partir de la 
interacción del átomo con  todos sus vecinos mas la fuerza que ejerce el indentador 
esférico si se encuentra dentro del radio de corte. El potencial de pares que hemos 
utilizado para calcular la fuerza es de tipo  Morse (Fang & Wu, 2008)  y  (Peng  &  Liao,  
2010). Como se mencionó anteriormente, este potencial se ajusta adecuadamente a 
sistemas metálicos, la forma del potencial es la siguiente: 
 
              
              
 
 ⁄             
        
 
 ⁄                      (1.11) 
 
 
De la expresión anterior      representa la energía de disociación,      la distancia entre 
dos cuerpos del sistema (     =   
        
 
 ⁄  ),   es una constante del material que es 
obtenida del módulo de elasticidad (Zhang & Tanaka, 1997) y    la distancia de equilibrio 
de dos átomos del sistema. La derivada parcial de este potencial permite calcular la 
fuerza que ejerce el sistema sobre cada átomo en todas sus componentes vectoriales 
          , donde,    es la magnitud de la fuerza sobre un átomo debida a sus átomos 
vecinos. 
 
        
  
        (     
       )       (      )                                                        
 (       
       )   
  ((   )   )                                                                  
        
  
        (
 
   
)                   (
 
   
)     (      )                  (1.12) 
 
        
        
  
        (     
       )                                                                                                                    
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       )   
  ((   )   )                                                                   
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)     (      )                (1.13) 
 
        
  
        (     
       )                                                                          
 (       
       )   
  ((   )   )                                                           
        
  
        (
 
   
)                   (
 
   
)     (      )                  (1.14) 
 
De esta forma la deriva parcial de la energía potencial, da como resultado las fuerzas en 
cada una de las componentes vectoriales: 
 
    
         
  
          
                 (      )   (
 
   
)           (1.15) 
    
         
  
          
                 (      )   (
 
   
)           (1.16) 
    
         
  
          
                 (      )   (
 
   
)           (1.17) 
 
A partir de las componentes vectoriales de la fuerza           se puede obtener la 
magnitud de la fuerza total en un átomo del sistema debido a sus átomos vecinos, que es: 
 
   √  
    
    
                                                (1.18) 
 
1.3.7 Potencial esférico repulsivo  
 
La interacción indentador- superficie se calcula a partir de un potencial esférico repulsivo 
(Argatov, 2008), (Tang & Arnell, 1999) & (Plimpton, 1995) que recrea el fenómeno físico 
de interacción cuando el indentador penetra la muestra; matemáticamente se representa 
de la siguiente manera:   
 




 (   )           
                                                (1.19) 
 
 
En la expresión,    representa la energía de la esfera indeformable o rigidez del 
indentador (Indenter Stiffness),   el radio y     la distancia de la esfera a un átomo. Para 
encontrar la fuerza que ejerce el indentador sobre cada átomo derivamos el potencial 
esférico repulsivo   (   ) de la siguiente forma: 
 
En la ecuación 1.20 se expresa el potencial en sus componentes vectoriales  
 
                        
 
 ⁄                                   (1.20) 
 
 
La derivada parcial del potencial es: 
 
        
  




 (   )                                                                    
        
        
  
          
  
   
   
                                        (1.21) 
 
 
        
  




 (   )                                                                                
          
        
  
          
  
   
   
                                        (1.22) 
 
 
        
  




 (   )                                                                                                                                          
        
        
  
          
  
   
   
                                    (1.23) 
 
Y la fuerza total en el indentador está dada por: 
 
        √  
    
    
                                            (1.24) 
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1.3.8 Unidades reducidas adimensionales  
 
En Dinámica Molecular, las magnitudes  físicas deben ser manejadas de manera 
adimensional, es decir, sin dimensión física asociada. Para desarrollar un compendio de 
ecuaciones que describa proporcionalmente las magnitudes requeridas, éstas  a menudo 
se expresan como razones o relaciones. 
Para obtener unidades reducidas, se debe tener claro que factor de relación adimensiona 
la magnitud física que se pretende utilizar. Se tienen entonces magnitudes tales como 
posición    , energía     y masa      y se requiere escalar estas magnitudes a unos 
valores reducidos que faciliten el cálculo computacional; de esta forma, se obtiene que 
para reducir la masa se utiliza el factor              que es la masa atómica del protón  
y de esta manera se consigue una magnitud de masa atómica adimensional de unos 
pocos dígitos; por otro lado, si se requiere reducir la energía, entonces se utiliza el 
electrón voltio      que es equivalente a                para realizar la relación de 
energía adimensional, por último, para reducir la posición o distancia entre las partículas 
se utiliza el amstrong      es decir         ;  de esta manera, se obtienen las 
expresiones de reducción siguientes, para masa       Posición      y Energía      
(Frenkel & Smit, 2002): 
 
   
 
            
                                                      (1.25) 
 
   
 
        
                                                         (1.26) 
 
   
 
             






















    
 
2. Integradores numéricos empleados en DM 
 
Es importante tener claro que la elección del integrador numérico a emplear para resolver 
las ecuaciones de Newton determina la exactitud de los resultados además de la 
eficiencia y rendimiento del cálculo computacional. Algunas propiedades que se desean a 
la hora de elegir un buen integrador numérico son las siguientes: 
 
 Ser rápido a medida que realiza las integraciones  y requerir poca memoria para 
su uso;  
 Permitir el uso de un paso de integración grande;  
 Conservar la energía y la cantidad de movimiento y la simplecticidad 
(conservación del volumen de espacio fásico en la evolución de un conjunto de 
trayectorias) y  
 Reproducir las trayectorias clásicas lo mejor posible.  
 
No existen integradores numéricos con paso constante que conserven en su totalidad la 
energía y el momento, pero si existen metodos que aproximan estas propiedades. Entre 
los integradores numéricos más utilizados se encuentran, el método de Verlet, Verlet en 
velocidad y leap-flog. Estos métodos conservan alguna equivalencia que generan 
trayectorias similares; la diferencia entre éstos radica en el tiempo empleado por el 
procesador para realizar los cálculos, la memoria que se requiere y la exactitud. 
 
Tabla 2- 1: Formulas de diferenciación numérica, donde h representa el tamaño de paso, Fuente: Introduction 
to numerical methods in differential equations, Mark. h Holmes, página 7.  
 
 




Para explicar cómo construir un algoritmo que resuelva una ecuación diferencial, primero 
se debe garantizar que las variables a analizar sean continuas. El objetivo es entonces 
remplazar éstas con variables discretas para que resulte un problema de tipo algebraico 
que se pueda resolver utilizando métodos numéricos. En la Tabla 2-1 se observan 
algunas fórmulas de diferenciación numérica con las cuales se pude construir un 
integrador numérico. En los apartados siguientes se expondrán algunos integradores 
numéricos usados en Dinámica Molecular y por último se expondrá el integrador numérico 
utilizado en este trabajo.   
 
2.1 Método de Euler  
 
El método de Euler es un procedimiento de integración numérica que se aplica para 
encontrar la solución a ecuaciones diferenciales. Como problema modelo, considérese el 




                                                                  (2.1) 
 
El método de Euler se presenta mediante el problema modelo dado por la ecuación 2-1.   
 
El primer paso consiste en dividir el intervalo       en  subintervalos de longitud   
   
 
 
mediante puntos   , con          (ver figura 2.1). 
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Figura  2-1: Interpretación gráfica del método de Euler Fuente: Métodos numéricos. Introducción, aplicaciones 
y propagación, Huerta, Sarrate & Rodríguez, página 197. 
 
 
La ecuación debe verificarse para todos los puntos de      . Si se particulariza para un 
punto    de la discretización, resulta  
 
      
  
  
                                                              (2.2) 
 
La idea básica es aproximar la derivada en el punto   , mediante un cociente incremental 
hacia adelante, utilizando los puntos    y     : 
 
       
        
                                                                  (2.3) 
 
La ecuación 2.3 puede interpretarse de manera geometría como aproximación a la recta 
tangente a la función   en    por la recta secante que pasa por los puntos          y 
             (ver figura 2.2) 
 




Figura  2-2: Aproximación secante a la recta tangente, Fuente: Métodos numéricos. Introducción, aplicaciones 
y propagación, Huerta, Sarrate & Rodríguez, página 198. 
 
Si el valor de la derivada en    se sustituye por la aproximación dada por la ecuación 2.3 
se llega a  
 
       
 
                                                         (2.4) 
 
De donde puede despejarse      : 
 
                                                               (2.5)     
                   
Es evidente que la ordenada      calculada de esta manera no es igual a        , pues 
existe un pequeño error. Sin embargo, el valor      sirve para que se aproxime       en el 
punto               y repetir el procedimiento anterior a fin de generar la sucesión de 




19 Integradores numéricos empleados en Dinámica Molecular 
 
Sucesión de aproximaciones  
                    
                          




                  
 
Tabla 2- 2: Sucesión de aproximaciones utilizadas para cular la trayectoria de una función mediante el método 
de Euler 
 
La figura 2-2 muestra la sucesión de aproximaciones a una función exacta mediante 
diferentes pasos de tiempo; en este ejemplo se toman 4, 16 y 64 pasos. En la figura 3-3 





Figura  2-3: Aproximación a una función exacta mediante diferentes pasos de tiempo (M). 
 
2.2 Método de Heun 
 
El método de Heun emplea la determinación de dos derivadas (en un punto final y en otro 
inicial). A partir del cálculo de estas derivadas se estima el promedio entre ambas con el 
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objetivo de obtener una mejor aproximación de la pendiente en todo el intervalo. Este 




Figura  2-4: Representación gráfica del método de Heun. a) Predictor y b) Corrector. Fuente: Métodos 
numéricos para ingeniería  (5th ed.), Steven & Raymond, página 733  
 
 
El método de Heun es un integrador numérico que mejora relativamente la estimación 
obtenida por el método de Euler. Esta técnica calcula la derivada en el punto inicial y el 
punto final para un mismo paso o intervalo h. 
 
En el método de Euler, la pendiente al inicio de un intervalo  es: 
 
                                                                   (2.6) 
 
la cual se usa para extrapolar linealmente a       dando lugar a: 
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                                                                    (2.7) 
 
En el método de Heun la variable      es una predicción intermedia conocida como 
ecuación predictor. Esta técnica permite el cálculo de la pendiente al final del intervalo.  
 
                                                                    (2.8) 
 
Las dos pendientes calculadas, al inicio y al final del intervalo h, se pueden combinar para 
obtener una pendiente promedio: 
 
        
 
 
                     
 
                                       (2.9) 
 
Esta derivada promedio se utiliza luego para extrapolar de forma lineal desde    hasta 
     usando el método de Euler, que se conoce en este punto como ecuación corrector 
(Steven & Raymond, 2006): 
 
        
                     
 
                                     (2.10) 
 
2.3  Método de Leap-flog 
 
Según lo visto el método de Euler se puede obtener a partir del cálculo de la derivada, 
pero con el inconveniente de generar un error muy alto al realizar la integración numérica, 
Existen otros métodos como el de Leap-flog, que se basa en la aproximación a un punto 
de manera más precisa a partir de la fórmula de diferencias centradas, que es una 
aproximación de segundo orden (Frenkel & Smit, 2002).  
 
      
             
  
                                               (2.11) 
 
Si consideremos         , se tiene que: 
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 (            )           
             
  
                             (2.12) 
 
Lo que da lugar a: 
 
                                                                 (2.13) 
 
2.4 Método de Verlet en velocidad  
 
Las simulaciones llevadas a cabo en este trabajo se realizaron a partir del integrador 
numérico de Verlet en velocidad que se origina del método de Verlet. Este algoritmo 
resulta de la combinación de dos series de Taylor (Frenkel & Smit, 2002) & (Cui, 
Mylvaganam, Zhang & Liu, 2014). 
 
Para construir el modelo de Verlet  se predice la posición de una partícula en el instante 
                  que se expresa como: 
 
                     
  
  
    
   
  
  ⃛                            (2.14) 
 
Lo que se pretende con esto es encontrar la pendiente en un punto (punto A) de la 
trayectoria de la partícula, aproximándonos por la derecha y por la izquierda a dicho 
punto. Donde       es la posición en el instante  . Análogamente, la posición en         
es: 
                     
  
  
    
   
  
  ⃛                        (2.15) 
 
Si se suman las ecuaciones 2.14 y 2.15 se obtiene: 
 
                      
    
 
                              (2.16) 
ó 
                      
    
 
                               (2.17)                                                   
 
Una característica del algoritmo de Verlet es que no se necesitan las velocidades para 
calcular las trayectorias. Sin embargo, es útil determinar      para estimar la energía 
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cinética y por tanto la energía total del sistema. La velocidad puede obtenerse a partir de: 
 
                                                               (2.18)  
ó 
      
               
   
                                              (2.19) 
La figura 2-5 muestra la aproximación por la derecha y por la izquierda a un punto 




Figura  2-5: Aproximación a x (t) por la derecha y por la izquierda a partir de una suma infinita. 
 
 
El algoritmo de Verlet no incorpora la velocidad en forma explícita. Por el contrario, el 
algoritmo de Verlet en velocidad  si lo hace (Rojas, Martínez & Morales, 2014). Cuando el 
movimiento involucra la fuerza, se requiere conocer simultáneamente las dos cantidades 
que definen el estado de movimiento de las partículas (su posición y velocidad). Para 
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conocer la posición y la velocidad en el instante       se requiere conocer la posición en 
                                   : 
 
                      
 ̇         
  
  
 ̈      
  
                     (2.20) 
 
                    
 ̇      
  
  
 ̈   
  
                            (2.21) 
 
                      
 ̇         
  
  
 ̈      
  
                     (2.22) 
 
                    
 ̇      
  
  
 ̈   
  
                            (2.23) 
 
Combinando las ecuaciones 2.20, 2.21. 2.22 y 2.23 se obtiene: 
 
                                                           (2.24) 
 
O en forma equivalente: 
 
     
 (  
  
 








  ̇        ̇                                      (2.25) 
 
Por último, es importante tener en cuenta las limitaciones de esta metodología. En primer 
lugar, para que un sistema puede estudiarse por DM es necesario que la longitud de onda 
de De Broglie (  
 
√   
) sea pequeña comparada con las distancias típicas de evolución 
del sistema (en nuestro caso las distancias interatómicas); el tamaño de la caja de 
simulación también tiene que ser mucho mayor que estas distancias. Además, los tiempos 
de simulación deben ser también mucho mayores que los tiempos típicos en el sistema a 
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2.4.1 Paso de tiempo del integrador numérico que predice las 
trayectorias de las partículas. 
 
El paso de tiempo en dinámica molecular juega un papel importante a la hora de obtener 
los diagramas de simulación. Como se dijo en el capítulo 1 para llevar a cabo una 
simulación por dinámica molecular es indispensable que el tiempo durante el cual 
trascurren los eventos este correlacionado con la energía cinética; es decir, si el tiempo es 
demasiado largo el sistema perderá correlación y los átomos adquirirán suficiente  energía 
y saldrán despedidos del sistema sin control; por otro lado, si el tiempo es demasiado 
corto, el sistema no alcanzara a correlacionarse y la energía será muy baja como para 
producir cambios en el sistema. Si se analiza esta cuestión de manera  más profunda se 
observará que la explicación es de tipo matemático. La buena determinación del 
integrador numérico conlleva a la obtención de resultados confiables y precisos con bajos 
márgenes de error, si embargo, para lograr esto se debe realizar una buena elección del 
paso temporal con el fin de minimizar el error por redondeo y truncamiento; es decir, si se 
escoge un paso temporal muy pequeño, los resultados podrían parecer más precisos 
pues aproximaríamos la trayectoria de las partículas a la función esperada, pero el tiempo 
de simulación se incrementaría sustancialmente y se encontrarían errores por redondeo 
debido al procesador y en el peor de los casos  se lograría observar el desplazamiento 
incorrecto de los átomos, (figura 2-6) ya que la función no alcanzaría la aproximación 
deseada para la derivada; por otro lado, si la elección del paso es demasiado grande, la 
trayectoria de las partículas serian forzadas a avanzar muy rápidamente, y si se observa 
el integrador numérico empleado para este cálculo se vería un aumento en el  error, 
incluso para un truncamiento de orden O(h4) que es el que presenta el Algoritmo de 
Verlet. Este aumento aceleraría las partículas incrementado su energía cinética a tal 
punto de generar un error en la trayectoria de los átomos. Matemáticamente se estaría 
diciendo que la aproximación mediante la pendiente a la función esperada estaría con un 
margen de error muy alto. 
 
Es especialmente importante prestar atención a los errores de redondeo cuando se 
aproximan derivadas. Cuando se aplica una fórmula de derivación numérica, el error de 
truncamiento disminuye si se reduce el tamaño de paso h, pero a costa de incrementar el 
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error de redondeo. En la práctica, tomar h demasiado pequeño no suele reportar ventajas 
porque los errores de redondeo dominan los cálculos (Ezquerro, 2012). 
 
Una forma de calcular el tamaño de paso es analizar la estabilidad del método de Verlet, 





                                                          (2.26) 
 
En esta ecuación h representa el tamaño de paso, T el periodo de oscilación de un 
oscilador armónico simple que para nuestro caso es el periodo de oscilación de la red 
cristalina y pi=3,1416. 
   
La figura 2-6 muestran la trayectoria errónea seguida por las partículas en una 
nanoindentación debido a un paso temporal que supera la cota máxima para el tamaño de 
paso. En las imágenes se aprecia como los átomos se disponen en posiciones poco 
probables y esto principalmente se debe a que, a medida que se aumenta el paso de 
tiempo, el caculo de la derivada o la pendiente en ese punto pierde precisión debido a la 
divergencia producida por el paso grande. 
 
 
Figura  2-6: Trayectoria errónea seguida por los átomos en una nanoindentación. 
 
2.4.2 Calculo del paso de tiempo utilizando la energía  
 
El cálculo del paso de tiempo a partir de la energía se determina mediante la energía 
cinética máxima de vibración de un átomo. De la ecuación  2.25 se despeja el tiempo 
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máximo permitido durante el cual puede transcurrir la simulación. Este tiempo debe ser 















                                                  (2.28) 
 
  √
     
  
                                                      (2.29) 
 
2.4.3 Cálculo del paso de tiempo utilizando el periodo de 
vibración de un átomo  
 
Gracias a que el algoritmo de Verlet en velocidad es un método rápido y preciso para 
resolver ecuaciones diferenciales, los tiempos de simulación utilizados pueden ser 
optimizados y manejados teniendo en cuanta el periodo de vibración de un átomo. Para 
satisfacer este enunciado, el periodo de vibración debe ser dividido en segmentos; esto se 
hace ya que el paso de tiempo tiene que ser más pequeño que el periodo de vibración,  Tv 
(Cui et al., 2014)  
 
     √
  
 
                                                  (2.30) 
 
En esta ecuación,    representa la masa reducida del átomo y  es la rigidez del material 
(también conocida como constante de fuerza) dada por: 
 
  
   
   
      
  
  
                                              (2.31) 
 
Para obtener la constante de fuerza del material, se debe considerar un sistema de dos 
átomos y monitorear la fuerza como función de la distancia de separación entre ambos, 
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como se muestra en la figura 2-7. La pendiente en el punto de equilibrio representa la 




Figura  2-7: Rigidez de un material donde r es la distancia de separación entre dos átomos del material y re  














    
 
3. Interfaz gráfica para la simulación por 
dinámica molecular de películas delgadas   
 
En este capítulo se aborda el tema de la construcción de la interfaz gráfica de usuario 
empleada para realizar las simulaciones por dinámica molecular de monocapas y bicapas 
de películas delgadas; además, se identificarán y se analizarán en detalle los parámetros 
utilizados por el programa para realizar los cálculos. La figura 3-1  muestra la interfaz 
gráfica de usuario con la que se llevó a cabo las simulaciones de nanoindentación y 
nanorayado de monocapas de un material con estructura BCC en sustrato FCC diamante.   
El menú superior consiste de diversos botones que permiten realizar el proceso de corrida 
de una simulación, capturar imágenes en tiempo real, observar tipos de distribución           
(gaussiana, maxwell-Boltzman), corregir curvas mediante una aproximación de tipo 
gauss-ampere y de tipo polinómico, grabar información, borrar para limpiar la pantalla y 
ayuda para ejecutar el software. En la esquina superior izquierda, se puede apreciar una 
ventana donde se muestra el sistema sustrato – recubrimiento que se está simulando. En 
el panel inferior izquierdo se localizan los espacios correspondientes para entrada de 
datos del sistema que son: dimensiones de la muestra Lx y Ly en las componentes 
vectoriales x y y en Amstrongs (Å),  dimensión del espesor del sustrato especificado en 
Lz1, dimensión de espesor de la capa 1 en Lz2 y de igual forma si se está trabajando con 
una bicapa se introduce el espesor de la segunda capa en Lz3. El parámetro de red del 
material está definido en a1 para el sustrato, a2 y a3 para la primera y segunda capa; los 
espacios para entrada de datos Kr1, Kr2 y Kr3 se refieren a la relaciones entre el parámetro 
de red y el radio atómico. La dimensión del indentador se define en parámetros de 
indentador, donde Radio representa el radio de la esfera sólida, Ka la constante de 
energía de la esfera indeformable y h la profundidad de penetración del indentador sobre 
la muestra. Los datos hacen referencia a la temperatura a la cual se desea estabilizar el 
sistema, esta temperatura está dada en °K. El número de pasos de integración representa 
los pasos de dinámica durante los cuales va a transcurrir la simulación. En el panel 
inferior derecho se pueden apreciar dos casillas, una donde se indica el tiempo de 
simulación en horas, minutos y segundos y otra donde se muestra el tiempo restante de 
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simulación. Por último, en el panel superior derecho se encuentran cuatro ventanas, 
donde: la primera hace referencia a la gráfica de carga-descarga, la segunda indica la 
curva de descarga con la cual se realiza el análisis de dureza, la ventana tres muestra la 
relación de dureza contra temperatura de penetración y por último, en la ventana cuatro 
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3.1 Parámetros utilizados en el potencial de Morse 
 
En las simulaciones donde se varió la profundidad de indentación a una temperatura de 
300 °K, los parámetros del potencial de Morse permanecieron constantes. Los parámetros 
utilizados fueron obtenidos con base en materiales reales que presentan las estructuras 
cristalinas simuladas; esto se realizó con el fin de que los cálculos obtenidos fueran 
coherentes con el comportamiento real de un material con este tipo de distribuciones. En 
la tabla 3-1 se observan los parámetros del potencial de Morse cuando se varia la 
profundidad de penetración. En la tabla 3-2 se pueden ver los parámetros del potencial de 












      ⁄  
Radio de 
equilibrio 
       
Parametro de 
red 
      
BCC-BCC 0,1555 0,5721 0,5594 1,00 
FCC-FCC  0,1555 0,3621 0,8439 1,00 
FCC-BCC 0,1555 0,4671 0,6973 1,00 
 
Tabla 3- 1: Parámetros del potencial de Morse para estructuras cristalinas con interacciones BCC-BCC, FCC-























      ⁄  
Radio de 
equilibrio 
       
Parametro de 
red 
      
1 BCC-BCC 0,1555 0,5721 0,5594 1,00 
2 BCC-BCC 0,5000 0,5721 0,5594 1,00 
3 BCC-BCC 1,0000 0,5721 0,5594 1,00 
4 BCC-BCC 1,5000 0,5721 0,5594 1,00 
5 BCC-BCC 2,0000 0,5721 0,5594 1,00 
1 FCC-FCC 0,1555 0,3621 0,8439 1,00 
2 FCC-FCC 0,5000 0,3621 0,8439 1,00 
3 FCC-FCC 1,0000 0,3621 0,8439 1,00 
4 FCC-FCC 1,5000 0,3621 0,8439 1,00 
5 FCC-FCC 2,0000 0,3621 0,8439 1,00 
1 FCC-BCC 0,1555 0,4671 0,6973 1,00 
2 FCC-BCC 0,5000 0,4671 0,6973 1,00 
3 FCC-BCC 1,0000 0,4671 0,6973 1,00 
4 FCC-BCC 1,5000 0,4671 0,6973 1,00 
5 FCC-BCC 2,0000 0,4671 0,6973 1,00 
 
Tabla 3- 2: Parámetros del potencial de Morse utilizados en las simulaciones donde se varía la energía de 
disociación. 
 
3.2 Variación del parametro de red con la temperatura 
 
Los parámetros de red utilizados para realizar las simulaciones cuando se varía la 
temperatura se obtuvieron de valores experimentales (ver tabla 3-3). Para realizar estos 
cálculos, la energía de la estructura es minimizada para obtener una configuración 
atómica estable. La estructura minimizada está sujeta a velocidades normalizadas. En 
este punto, la estructura alcanza un equilibrio térmico, donde la temperatura y presión es 
constante, logrando así un estado de mínima energía. El parámetro de red es evaluado 
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Temperatura Parametro de 
red BCC (A) 
Parametro de 
red FCC (A) 
300 1,0000 1,0000 
500 1,0364 1,0575 
600 1,0380 1,0624 
700 1,0397 1,0678 
800 1,0414 1,0737 
900 1,0431 1,0800 
1000 1,0447 1,0869 
1125 1,0468 1,0963 
 
Tabla 3- 3: parámetro de red a diferentes temperaturas de estructuras cristalinas BCC y FCC. 
 
 
3.3 Parámetros utilizados en el potencial esférico 
repulsivo  
 
El potencial esférico repulsivo representa la energía mínima necesaria para que, un 
paraboloide de revolución produzca la deformación parcial o total de una superficie, 
mediante la interacción de su volumen con un volumen de contacto circundante. 
Matemáticamente, el potencial de Morse se expresa mediante la ecuación 1-19. El 
parametro más importante a determinar del potencial esférico repulsivo es la rigidez del 
indentador. Esta se determina empíricamente y tiene un valor aproximado de  –       
  
 
 . Se ha observado que el valor puede variar en este rango sin alterar significativamente 
las simulaciones y que se puede llegar a una buena aproximación mientras se mantenga 
este margen de rigidez de contacto; por otro lado, únicamente cuando se asumen valores 
por debajo de          
 
  los resultados cambian significativamente, pues se estaría 
alterando la rigidez del indentador y se estaría asumiendo un material con módulo de 
elasticidad menor (Ziegenhain, Hartmaier &  Urbassek,  2009). Por otro lado, el radio   de 
la esferas se determinó realizando una serie de simulaciones que mostraron que en el 
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rango de 1 – 15 nm,  la naturaleza del proceso de indentación permite que las 
fluctuaciones naturales de vibración se lleven a cabo, especialmente en el área de 
contacto. Si se utilizaran valores de radios mayores, la energía suministrada por el 
indentador se traduciría en un aumento de la energía cinética de las partículas y la 
temperatura del sistema se incrementaría debido al movimiento vibracional del cristal y se 
apreciarían desviaciones sistemáticas de la teoría hertziana. La figura 3-2 muestra el 
comportamiento de la energía potencial del indentador en función de la distancia de 
separación con un átomo del sistema cuando se varía la rigidez de contacto. Aquí se 
puede ver claramente como aumenta la energía potencial a medida que se aumenta la 
rigidez de contacto. Los parámetros anteriores se ajustan empíricamente y lo que se 
pretende es encontrar a partir de la gráfica de potencial Vs distancia de contacto la fuerza 
mínima necesaria para romper los enlaces metálicos que mantienen unidos los átomos 
del cristal.    
 








En la tabla 3-4 se muestran los valores asumidos para el potencial esférico repulsivo con 






















Tabla 3- 4: Parámetros del potencial esférico repulsivo. 
 
3.4 Parámetros de construcción del sistema 
 
En la figura 1-2, se puede apreciar el modelo de simulación computacional. El sistema de 
simulación consiste de un sustrato con estructura FCC Diamante orientado en dirección 
(100) y de una película delgada  con estructura BCC orientada en dirección (100). El 
modelo de simulación está conformado en la película por 216.000 átomos (Nair, Parker, 
Gaudreau, Farkas  & Kriz, 2008). En la construcción del modelo se tuvieron en cuenta 
condiciones de frontera libres a lo largo de la dirección z y condiciones de contorno a lo 
largo de la dirección x-z y y-z, ya que la cantidad de átomos en la simulación no superó el 
orden de  106 átomos, requisito indispensable para evadir los efectos de borde 
3.5 Tiempo total empleado para realizar las simulaciones  
 
Para calcular el tiempo total de simulación se empleó el periodo promedio de oscilación y 
la energía cinética máxima de los átomos de un cristal genérico con estructura BCC y 
FCC a diferentes temperaturas. Estos resultados se pueden ver en la tabla 3-4 calculados 
a partir de la ecuación 2.27 donde se utilizan unidades reducidas adimensionales. Es de 
gran importancia anotar que, al incrementar la temperatura del material metálico, las 
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vibraciones internas del sistema serán sometidas a un incremento  y por lo tanto el 
periodo de oscilación cambiará significativamente, y es en este punto que se deben 
considerar tiempos de simulación distintos cuando se presentan variaciones térmicas 


























Temperatura Parametro de 
red BCC (A) 
Parametro de 
red FCC (A) 
300 1,000 1,0490 
500 1,0364 1,0575 
600 1,0380 1,0624 
700 1,0397 1,0678 
800 1,0414 1,0737 
900 1,0431 1,0800 
1000 1,0447 1,0869 
1125 1,0468 1,0963 
 
Tabla 3- 6: Parametro de red para estructuras cristalinas BCC y FCC a diferentes temperaturas. 
3.6 Procedimiento de simulación asignado a la interfaz 
gráfica para realizar los caculos  
 
Una vez elegido el potencial de interacción entre partículas, el potencial de interacción del 
indentador,  los parámetros de construcción del sistema y el tiempo de simulación, el 
procedimiento adoptado por el programa para desarrollar una simulación de un sistema 
en equilibrio es el siguiente: 
1. Definir las condiciones iniciales de la simulación: parametro de red, unidades 
reducidas, temperatura, velocidad inicial, tiempo total de simulación y paso de tiempo, 
energías del potencial y del indentador. 
2. Inicializar el sistema a partir de la localización de cada átomo en el espacio según 
la estructura cristalina que se requiera para la simulación. 
3. Asignar velocidades aleatorias a cada átomo en un rango de -0,5 a 0,5 fs 
4. Calcular las fuerzas del sistema a partir de la deriva parcial del potencial de Morse. 
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5. Calcular las nuevas posiciones de las partículas a un paso de tiempo posterior, 
utilizando el método de Verlet en velocidad para predecir las trayectorias de los átomos. 
6. Después de tener las nuevas posiciones, se debe termalizar nuevamente el 
sistema a partir de una distribución de velocidades normalizadas (distribución de maxwell-
Boltzman). 
7. Avanzar en el tiempo hasta que el sistema alcance la condición de ergodicidad. 






En este capítulo se expondrán los resultados obtenidos en las simulaciones realizadas 
para monocapas genéricas con estructura BCC en sustrato FCC de diamante. Las 
pruebas realizadas corresponden a la nanoindentación y nanorayado del material;  
también se mostrarán los resultados obtenidos para diferentes pasos de tiempo y como 
éste altera el resultado de la simulación.  
 
4.1 Resultado de la simulación para diferentes pasos de 
tiempo 
 
Los resultados obtenidos a medida que se incrementa el paso de tiempo muestran 
diferentes comportamientos para el material simulado. En este punto se debe considerar 
cual es la mejor aproximación de las trayectorias seguidas por las partículas dentro del 
sistema dinámico. La figura 4-1 muestra la aproximación a la función esperada mediante 
el algoritmo de integración en el tiempo de Verlet. En esta serie de aproximaciones (serie 
de Taylor) se puede observar claramente que, el incremento en el paso de tiempo de 100, 
200, 300 y 500 pasos afecta significativamente los resultados de la curva de carga-
descarga (Nair, Parker, Gaudreau, Farkas  & Kriz, 2008), mostrando un desfase de la 
carga máxima aplicada. Esto se debe principalmente a dos factores: el primero es que a 
medida que se incrementa el número de pasos y se disminuye el tamaño de paso de 
tiempo los errores por redondeo y de maquina comienzan a surgir efecto en una 
proporción  considerable.  
 
Los números reales requieren para su representación decimal, de una cantidad de dígitos 
adecuada; en la práctica, cuando se realizan cálculos mediante un ordenador solo se 
considera un número finito de dígitos y no la totalidad de éstos y es por esta razón que, la 
acumulación de datos sesgados por el ordenador llevan a la función esperada a un punto 
de trayectoria menos preciso (Rodríguez & Barrio, 2012). Por otro lado, la acumulación de 
errores por truncamiento se debe a que se está usando una aproximación en lugar de un 
procedimiento matemático exacto (David, Kuznik, Johannes & Merlier, 2015). Si se 
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comparan las curvas de la figura 4-1, para un valor de 100 pasos con las curvas para 
valores mayores se observará que el resultado de la carga máxima se desfasa 
considerablemente debido a que para valores mayores de 100 pasos el paso de tiempo 
se hace muy pequeño, mucho más, que el  h calculado con la ecuación 2.26 y esto 
conlleva a una acumulación de errores por redondeo que desestabilizan el sistema. Por 
esta razón, los resultados obtenidos en este trabajo se realizaron utilizando un tiempo de 
dinámica no mayor a 100 pasos.  
 
 











4.2 Pruebas de nanoindentación en monocapas BCC 
 
 
Figura 4- 2: proceso de nanoindentación del material genérico con estructura BCC. 
 
En la figura 4-2 se observa el proceso de nanoindentación del material genérico con 
estructura BCC, penetrado por el indentador tipo esfera rígida. Aquí se muestra que, a 
partir de la penetración del indentador se genera  un pronunciamiento lateral del material, 
debido a la fuerza ejercida por el indentador sobre el material y a la necesidad de ocupar 
el espacio por donde este avanza; por otro lado, el esfuerzo normal producido genera el 
proceso llamado movimiento de dislocación que es el que después de determinado 
momento y dependiendo de las propiedades del material genera deformaciones de tipo 
elástico para bajas cargas o de tipo plásticas cuando se supera el régimen elástico (Yang, 
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4.2.1 Resultados de la nanoindentación para diferentes 
profundidades  
 
Para evitar la respuesta mecánica del sustrato, las nanoindentaciones se han realizado 
empleando bajas cargas para mantener las penetraciones realizadas con el indentador 
por debajo del 34% del espesor de los recubrimientos ensayados. La figura 4-3  Muestra 
la curva de fuerza aplicada vs profundidad de penetración para diferentes profundidades 
de indentación en monocapas de un material genérico con estructura BCC (Komanduri, 
Chandrasekaran & Raff, 2000) (Cai, Li & Rahman, 2007) y (Tang, 2007). Las 
profundidades asumidas fueron de 8, 10, 12, 14, 16, 18 y 20 armstrongs (A) 
respectivamente. Al comienzo de la nanoindentación en la zona de carga, los átomos se 
encuentran relajados en su posición inicial permitiendo que el indentador avance sin 
ningún problema (zone 1);  a partir de cierta profundidad, la fuerza aplicada comienza a 
incrementarse generando deformaciones de carácter elásticas. Después de esto se 
observa un incremento constante en la fuerza aplicada. En este punto, los átomos del 
material inician un proceso de dislocación que conlleva a la deformación elasto-plástica 
del material (zone 2). Este comportamiento es observado en las muestras que se 
indentaron con una profundidad de 8, 10, 12 y 14 armstrongs; para profundidades de 
indentación mayores 16, 18, 20 armstrongs, en su última etapa, se observa una 
estabilización de la fuerza aplicada que corresponde a la carga máxima (zone 3). Esta 
estabilización es atribuida a que, a una mayor profundidad, se logra tener una respuesta 
homogénea del material, ocasionada por el anclaje de las placas del material simulado, lo 
cual anula su reorientación o retransformación, haciendo que el material se comporte 
como un material convencional. Por último, en la zona de descarga se observa como a 
medida que el indentador retrocede el material se recupera elásticamente (zone 4). La 
pendiente de la curva indica que tanto se puede recuperar elásticamente el material 
(Zhang & Tanaka, 1997). En este caso, la recuperación es de aproximadamente un 10%  
con respecto a la profundidad de indentación (Arciniegas, Manero, Peña, Gil Mur, & 
Planell, 2007). Una de las razones por las cuales se presentan este tipo de 
recuperaciones en el material es debido a la forma esférica del indentador, la geometría 
de este permite mayor deformación en el régimen elástico, ya que no existen 
concentradores de esfuerzos que amplifiquen localmente la tensión que lleva al material  
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a deformación plástica, tal como ocurre con indentadores de otro tipo de geometría 
(Pathak, Kalidindi, Klemenz & Orlovskaya, 2008), (Argatov, 2008) y (Tang &Arnell, 1999). 
 
 
Figura 4- 3: curva de fuerza aplicada vs profundidad de penetración para diferentes profundidades de 
indentación en monocapas de un material genérico con estructura BCC.  
 
La Figura 4-4 muestra la evolución de la huella de nanoindentación para diferentes 
profundidades cuando la carga es máxima. En la gráfica se puede apreciar un incremento 
de la carga máxima a medida que el indentador alcanza mayores profundidades. Este 
aumento se presenta con mayor rapidez para profundidades entre 8 -14 Armstrong. Para 
profundidades de 15 Armstrong en adelante, la pendiente de la curva comienza a 
disminuir, indicando una reducción en la rapidez con que la fuerza aplicada aumenta a 
medida que la profundidad se incrementa. El aglomeramiento perpendicular de material 
con respecto al eje-y se produce debido a las dislocaciones generadas por las 
deformaciones elastoplásticas.  
 




Figura 4- 4: Evolución de la huella de nanoindentación para diferentes profundidades cuando la carga es 
máxima. 
 
4.2.2 Dureza Vs profundidad de indentación  
 
En la Figura 4-5 se aprecia la curva de dureza Vs profundidad de indentación. El material, 
al ser penetrado a mayor profundidad, presenta un incremento en la fuerza que debe ser 
aplicada para que se mantenga un avance constante de penetración; este 
comportamiento es debido al aglomeramiento de átomos en la dirección normal, donde, 
se presenta acumulación de tensión que incrementa localmente la fuerza de opción del 
material. (Uzun, Besman, Alkan, Kölemen & Yılmaza, 2010). 
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Figura 4- 5: curva de dureza Vs profundidad de indentación. 
            
4.2.3 Dureza Vs Temperatura  
 
La figura 4-6 muestra la curva de dureza Vs temperatura, Aquí se observa claramente 
como el material comienza a presentar cambios en sus propiedades mecánicas a medida 
que se incrementa la temperatura. Esto ocurre debido al aumento en la energía interna 
del material. Esta energía es de tipo cinética y se representa mediante la vibración de las 
partículas en el cristal. Al aumentar las vibraciones a causa de un incremento en la 
temperatura, la entropía del material aumenta al punto de debilitar los enlaces cristalinos, 
perdiéndose de esta forma la energía de cohesión que mantiene unida las partículas y 
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4.3 Pruebas de rayado en monocapas BCC 
 
 
Figura 4- 7: Proceso de nanorayado del material genérico con estructura BCC. 
 
Las pruebas de rayado se logran al hacer avanzar el indentador sobre el eje horizontal 
como se muestra en la Figura 4-7 (Sliding direction). En esta prueba, el indentador 
inicialmente logra una profundidad definida y luego se hace avanzar sobre el material. 
Este avance produce deformaciones de tipo plásticas al arrastrar el material que se 
encuentra más cerca a la superficie  y recuperación elástica para el material que se 
encuentra por debajo del centro de masa del indentador. También se aprecian esfuerzos 
de tipo normal y lateral como el aglomeramiento y arrastre de material (Zhanga, Urribarri, 
Hurtado, Zenga & Van der, 2015). 
  
4.3.1 Resultados de las pruebas de rayado para diferentes 
profundidades de penetración  
 
Las curvas presentadas en la Figura 4-8 indican la fuerza de fricción con respecto a la 
distancia de deslizamiento en pruebas de desgaste para diferentes profundidades de 
penetración (Komanduri, Chandrasekaran & Raff, 2000). Las profundidades analizadas 
fueron 8, 9, 10, 11, 12 Armstrong y la distancia transversal recorrida de 20 nm. En las 
curvas se aprecia una disminución inicial del coeficiente de fricción (zone 1). Esto es 
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debido al apilamiento producido por el indentador en la primera etapa de nanoindentación. 
Las tensiones residuales generadas por el apilamiento atómico perpendicular producen 
una disminución inicial de la fuerza de fricción con respecto a la fuerza normal máxima. 
Cuando el indentador avanza transversalmente; después de esto, se produce un cambio 
abrupto en el comportamiento mecánico del material y la fuerza de fricción se incrementa 
con respecto a la fuerza normal, generándose de esta forma un aumento en el coeficiente 
de fricción, este comportamiento se presenta por aglomeración de material superficial y el 
apilamiento atómico en la dirección de rayado, que al aumentar, genera un incremento a 
la oposición del desplazamiento del indentador; luego ocurre un proceso de estabilización 
del coeficiente de fricción. Este proceso se debe a que parte del material arrastrado 
comienza a desprenderse lateralmente a medida que el indentador avanza, permitiendo 
que el indentador avance con una fuerza de fricción casi constante (Fang, Weng & Chang, 
2002). 
 
Figura 4- 8: fuerza de fricción con respecto a la distancia de deslizamiento en pruebas de desgaste para 
diferentes profundidades de penetración. 
La Figura 4-7 muestra el aspecto de las huellas de rayado después de la falla del 
recubrimiento. En la imagen se observa el apilamiento de átomos debido a las 
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dislocaciones generadas por el desplazamiento transversal del nanoindentador, así como 
la aglomeración superficial de material a medida que la profundidad de indentación se 
incrementa (Komanduri, Chandrasekaran & Raff, 2000). El modo de falla a la carga crítica 
fue muy similar para todas las profundidades de indentación. En la figura 4-9 se aprecia la 
curva de fuerza de fricción Vs profundidad de penetración. En esta grafica se ve como a 
medida que se incrementa la profundidad de penetración y se realiza un desplazamiento 
transversal, el coeficiente de fricción tiende a aumentar, hasta el punto de alcanzar un 
estado de estabilidad para profundidades mayores a 11 Å. El incremento continuo de la 
carga transversal durante el ensayo de rayado causó el desprendimiento del 
recubrimiento en el interior de la huella residual y en su zona circundante, como se 
muestra en la figura 4-9. En los recubrimientos monocapas se observó falla adhesiva, que 
se desarrolla como consecuencia de los esfuerzos de tracción asociados a la deformación 
elastoplástica inducida por la carga aplicada con el indentador esférico sobre el sistema 
recubrimiento-sustrato. Por último, una vez la punta se desplaza, tras ella ocurre una 
recuperación elástica, este comportamiento se puede observar al inicio del rayado cuando 
el indentador comienza a desplazarse en dirección del deslizamiento. Parte del material 
aglomerado en la primera etapa de indentación, que es de aproximadamente un 10 % del 
material aglomerado, se recupera elásticamente.  
 
 








4.3.2 Resultados de las pruebas de rayado para diferentes 
energías de disociación  
 
Las curvas presentadas en la figura 4-10  indican la fuerza de fricción con respecto a la 
distancia de deslizamiento en pruebas de desgaste para diferentes energías de 
disociación. Las energías de disociación asumidas fueron 0.15, 0.50, 1.00, 1.50, 2.00 eV. 
Por definición, cuanto más grande sea la energía de disociación de enlace, más fuerte es 
el enlace. Un enlace débil necesita mucho menos energía para romperse que uno fuerte, 
esta es la razón por la cual en la gráfica se observa un incremento del coeficiente de 
fricción a medida que se incrementa la energía de disociación. En la primera etapa, que 
es cuando el indentador comienza el proceso de rayado se puede observar que el 
comportamiento del material es similar para todas las energías de disociación; sin 
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embargo, a medida que el indentador avanza,  más energía es acumulada y los átomos 
con menor energía de disociación son dislocados más rápidamente, presentándose los 
fenómenos de aglomeramiento de material superficial, y desprendimiento de material.  
 
 
Figura 4- 10: fuerza de fricción con respecto a la distancia de deslizamiento en pruebas de desgaste para 




5. Conclusiones y Perspectivas  
 
En este estudio se implementó el método de dinámica molecular para construir una 
interfaz gráfica de simulación. El software se utilizó para construir películas delgadas de 
tipo monocapa y para simular el proceso de nanorayado y nanoindentación de estos 
sistemas; por otro lado, se desarrollaron simulaciones realizando variaciones en el tiempo 
de dinámica para observar el efecto que se produce en los resultados, las conclusiones 
que se obtuvieron de este trabajo fueron las siguientes: 
 
El desarrollo de una interfaz gráfica de simulación ayudó en el proceso de obtención de 
resultados; también, proporcionó un medio útil de verificación cuando se estaban 
desarrollando las simulaciones; por otro lado, la implementación del software, optimizó 
recursos de carácter físico y económico al no tener que realizarse experimentos reales 
para comprobar los resultados. 
 
Con el estudio del comportamiento del paso de tiempo y el tiempo de dinámica pudimos 
comprobar que las simulaciones realizadas con 100 pasos lograron mayor exactitud en 
los resultados. Esto debido a la utilización de un integrador numérico con un truncamiento 
de orden Oh4, que reduce el error por algoritmo al disminuir el tiempo total de simulación; 
además, se comprobó que la influencia de los errores por redondeo cuando se utiliza el 
algoritmo de Verlet en velocidad con pasos de tiempo mayores a 200, para el sistema 
analizado, alteran significativamente los resultados. Se concluyó que la mejor manera de 
obtener un buen tiempo de dinámica es calculando la estabilidad del método empleado, 
ya que esto proporciona un valor acertado para el tiempo con el que se cuenta al realizar 
los cálculos. La obtención precisa del paso de tiempo y el tiempo de dinámica es 
imposible de determinar, ya que siempre existirá una competencia entre los errores por 
redondeo y los errores por truncamiento y al querer omitir uno de estos se va a 
incrementar inevitablemente el otro.  
 
El software de simulación funcionó adecuadamente cuando se modelaron monocapas 
genéricas con estructura BCC orientadas en dirección (100) sobre un sustrato con 
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estructura FCC-Diamante orientadas en dirección (100). Las pruebas que se realizaron 
inicialmente fueron las de nanoindentación. Estas pruebas, demostraron un 
comportamiento coherente con relación a los reportados en la literatura, ya que se 
observó que a partir de cierta profundidad la fuerza aplicada comienza a incrementarse 
generando deformaciones de carácter elásticas, y reproduciendo muy acertadamente las 
curvas de carga-descarga. 
 
Se observó a lo largo de las pruebas de nanoindentación que para ciertas profundidades 
se presenta el fenómeno de retransformación de placas paralelas. Esto es debido 
principalmente a que los enlaces del material ceden de forma perpendicular a la superficie 
de apoyo y se dislocan simultáneamente, produciendo el reordenamiento de la nube 
electrónica que debilita la dureza del material.  
 
Se encontró que la dureza calculada en las pruebas de nanoindentación se aproxima a la 
dureza del Cr, y esto es debido a que la estructura cristalina de la monocapa es la misma 
que la del cromo BCC. Este valor de dureza máxima difiere, ya que los parámetros del 
potencial de Morse que se asumieron fueron genéricos más no los valores reales del 
cromo; además, se debe considerar que los resultados están sujetos a los errores por 
redondeo y truncamiento.   
 
La influencia de la temperatura fue estudiada a través  de la interfaz gráfica de usuario. En 
esta, se observa un decaimiento de la dureza de la monocapa genérica cuando se 
incrementa la temperatura, debido al debilitamiento de los enlaces metálicos. Estos 
enlaces que están constituidos por cationes metálicos y distribuidos regularmente en un 
gas electrónico de valencia deslocalizado, pueden conducir el calor transportando 
la energía cinética de una parte a otra del cristal. Los electrones móviles al conducir el 
calor y distribuirlo uniformemente en el material, logran el debilitamiento continuo de la 
atracción electrostática entre los cationes y los electrones deslocalizado; debido a esto, 
cuando se realiza una nanoindentación, el material opone menos resistencia a ser 
penetrado cuando se incrementa la temperatura.  
 
Las pruebas de rayado demostraron ser precisas al reproducir las curvas de fricción con 
respecto a una distancia de desplazamiento determinada. Para rayados con diferentes 
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profundidades iniciales de penetración, se muestra que la propagación de dislocaciones 
en la dirección de rayado produce el desprendimiento lateral de átomos, dejando una 
huella residual. A partir de la huella dejada y de las fuerzas que interfieren en este 
proceso se determinó el coeficiente de fricción bajo carga máxima, observándose un 
incremento para profundidades mayores de penetración; por otro lado, se estudió la 
variación del coeficiente de fricción con respecto a la energía de disociación, los 
resultados mostraron un aumento en la dureza al rayado del material. Este 
comportamiento es debido a que, a mayor energía de disociación la atracción 
electrostática de los cationes es más fuerte y se va a requerir mayor energía para 
separarlos.   
 
Se pretende desarrollar como trabajo futuro un software de simulación por Dinámica 
Molecular que puede ser utilizado con diferentes tipos de materiales y que consiga 
predecir el comportamiento de películas tipo multicapa, además, que sirva como apoyo en 
prácticas experimentales cuando se desea conocer el comportamiento previo de algún 
recubrimiento. A partir de la interfaz gráfica de simulación se pretende introducir nuevos 
estudiantes en el mundo de la simulación por Dinámica Molecular, ya que al ser un 
software amigable ayuda a la comprensión y fácil entendimiento de los conceptos 
fundamentales que un estudiante tiene que comprender a la hora de comenzar con el 
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Anexo: Producción técnica, artículos entregados y en revisión    
 
A continuación se exponen los trabajos de carácter científico logrados en el desarrollo de 
este estudio. 
 
Producción Técnica: Software de simulación por Dinámica Molecular para  el estudio de 
propiedades mecánicas de materiales.    
Artículo Publicado:  
Atomic-scale Simulations Of material behaviors and tribology properties for 
BCC metal film. 
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Interfaz gráfica de usuario para la simulación por dinámica molecular de películas 
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